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Introdução 
       A planta Plectranthus amboinicus 
(Labiateae) também conhecida como 
malvarisco, apresenta ação antinflamatória e 
vem sendo usada na tradição popular no 
tratamento da tosse e bronquite, no 
tratamento de feridas por leischmaniose 
cutânea. Informações etnofarmacológicas 
também referem o uso do sumo das folhas 
como medicação oral para problemas 
ovarianos e uterinos, inclusive nos casos de 
cervites. Estudo neurofarmacológico do 
extrato das folhas mostrou interessante ação 
antiepiléptica [1].   
       Espectroscopia Raman e Infravermelho 
tem mostrado serem promissora na 
identificação dos constituintes químicos 
presentes nos óleos essencias [2].  
       Neste trabalho usamos cálculo ab initio 
com o propósito de auxiliar na classificação 
dos modos normais de vibrações moleculares 
presentes nos espectros FT-Raman do óleo 
essencial Plectranthus Amboinicus 
(Labiateae). 

Resultados e Discussão 
       A Figura mostra o espectro FT-Raman do 
Plectranthus amboinicus (Labiateae). Este 
espectro evidencia bandas de energia com 
perfil característico de seus principais 
constituintes. 
Figura. Espectro FT-Raman do Óleo 
Essencial Plectranthus amboinicus 
(Labiateae)  

 

 

 

 
 
       A Tabela abaixo mostra a classificação de 
algumas bandas presentes no espectro FT-
Raman do óleo essencial da planta 
Plectranthus amboinicus (Labiateae).  

 
Tabela. Classificação das Vibrações Moleculares  
Características do Óleo Essencial Plectranthus  
amboinicus (Labiateae)  

Compostos 
majoritários do 
óleo essencial 

de Plectranthus 
amboinicus 
(Labiateae) 

FT-
Raman 

 
 

ω  (cm-1) 

Ab  
initio 

 
 

ω  (cm-1)

Classificação    

Timol 
(64,3 %) 

1261 m 1241 δ  (toda estrutura) 

 1624 s 1635 δ  (anel) 

γ-Terpineno 759 s 767 δ  (respiração do  anel) 

(9,85 %) 1428 m 1429 wag (CH3) 

 1701 w 1739 ν (C=C) 

p-Cimeno 805 w 822  δ (respiração do anel ) 

(10,25 %) 1209 w 1215 δ  (CH) 

β−Cariofileno 869 m 877 δ  (toda estrutura) 

(2,84 %) 1447 s 1486 δ (CH2; CH3) 

 1673 vw 1712 ν (C=C) 

Nomeclatura usada:  wag = wagging; δ   = deformation; ν  = stretching; : 
vs=very strong ; s = strong; m = medium; w = weak; vw =very weak. 

Conclusões 

 Com base na análise dos modos normais de 
vibração do espectro FT-Raman do óleo essencial e com 
auxílio de cálculos computacionais de primeiros 
princípios fizemos a classificação de algumas bandas 
presentes no espectro FT-Raman do óleo essencial da 
planta Plectranthus amboinicus (Labiateae). 
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